Numerické programovanie aj pre TMF

Uzitocné rady ako zacat, a kde sa inspirovat
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Motivacia

TMF je (aj) dobry priestor pre rozvijanie programovania. Vlastny program nam vie mnohé
veci ulahcit (analyza exp. dat, zautomatizovanie experimentu) alebo spristupnit (simulacia
fyz. javu z prvych principov).

Programovanie a simulacie nam popri analytickej teérii a experimentoch ponakaji treti
sposob ako mozno vedecky problem uchopit a skamat (simulacia = virtualny experiment v

pocitaci).

Schopnost vediet pisat vlastny high-performance kéd sa méze ukazat, ako klacova
zru€nost navyse popri stadiu na vysokej skole alebo vedeckej praci.
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"Déveruj, ale preveruj!"

lvan Kosinar, Uvodné sistredenie pre studentov fyziky na FMFI; v roku 2014

"The first principle is that you must not fool yourself, and you are the easiest person
to fool. Richard P. Feynman

Pre numerické riesenie dif. rovnic vid prezentaciu Jakuba Stavinu z US TMF 2024.
"Uc¢ime sa napokon vsetko sami.”

Dobré zdroje a ucitelia nam vedia tento proces urychlit. Tato prezentacia odkazuje na
(subjektivny) vyber, ¢o autor povazuje za dobré zdroje na samostadium.

"Niekde zacat treba."

Zdroje su usporiadané podla narocnosti a dostupnosti zdrojov od zakladnych kurzov k
programovaniu az po pokrocilé témy.

Existuje uz vela dobrych zdrojov, cielom tejto prezentacie je ich zoskupit, nie ich
nahradit. A vybrat tie v akom poradi sa na ¢o slstredit.
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Python alebo C++7 A iné otazky

® Ro6zne programovacie jazyky s réznou pdsobnostou vyuzitia.

® Na TMF nechceme znovu vymyslat koleso. Pisat vlastny integrator diferencialnych
rovnic v C++ nechcete (existuji hotové kniznice pre Python!) a/alebo FEM
simulaciu pradenia kvapaliny tiez nie. Vid prezentaciu Jakuba Stavinu.

e Casu pre TMF je mimo inych skolskych povinnosti malo, tak ho chcete investovat
efektivne.

® Je viac ako pravdepodobné, ze mnoho z tejto prezentacie priamo na TMF nevyuzijete,
mdze to ale posluzit ako vhodny odrazovy mostik, ak Vas fyzika nadchla a studujete
ju aj na vysokej skole.

'Napisané mimochodom v C++.

2Pri vietke] Gcte, asi je to mimo Vasich Easovych moznosti
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C++

e Kompilovany kod t.j. pred spustenim je koéd je kompilovany do instukénej sady
procesora pocitaca. Nasledne uz mézeme spastat iba skompilovany kéd.

e Siroké uplatnenie - od kavovaru po raketu vratane operaéného systému Vasho
pocitaca. T.j. je velmi pouzivany = opdframe
lati sa ho naucit.

e Stale vyvijany - rézne standardy C++403, C++11, C++14, C++17, ...

e Velmi oblabeny aj vo vedeckej komunite, pretoze je modernejsi ako Fortran,
multiparadigmovy a ak je kod spravne napisany, tak aj rychly (programovanie aplikacii
pre superpocitace = high-performance computing).
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Kde sa naucit C++7?

Online zdroje:
® C++ Reference - en.cppreference.com
® Learn C++ - learncpp.com

e Kurz 22 prednasok od C++03 po C++23
Federico Busato - Modern C++
github.com/federico-busato/Modern-CPP-Programming

Knizky:
® S Prata. C++ Primer Plus
e B. Stroustrup. A Tour Of C++
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Objektovo-orientované programovanie

C++ je (aj) objektovo-orientovany jazyk, o nam umoziuje mat hrierchiu objektov, ktoré
mdzu navzajom dedit rézne vlastnosti alebo funkcionalitu. To umoziuje napr. rozsirovat
logiku kédu uz existujucich kniznic, elegantne rozsirovat kéd, oddelit implementaciu
algoritmu od rozhrania objektu, minimalizovat programovanie pristupom CTRL+C &
CTRL+V a pod. Mnohé situacie uz maja svoj idiom.

Oplati sa pozriet:
® tzv. Design Patterns - standardné situacie pri pouzivani OOP
® refactoring.guru
® en.wikipedia.org/Solid

® en.wikibooks.org/wiki/More_C++_Idioms

8/32


refactoring.guru
en.wikipedia.org/Solid
en.wikibooks.org/wiki/More_C++_Idioms

C4++ - gpecializované knizky

Verzia C++11 priniesla tzv. move semantics, t.j. nové moznosti ako mozno prenasat obsah
jedného objektu do inej instancie toho istého objektu. Je o tom aj cela knizka :)
® N. M. Josuttis. C++ Move Semantics

Druhou ¢astou pouzivanou moznostou su tzv. templates, ktoré umoziuji napr. generovat
rézne verzie vypoltového kernelu pre rézne parametre ale aj pisat kéd agnosticky voéi typu
premennej objektu, s ktorym pracujeme. Tiez je o tom aj celd knizka, ale postacia aj
predchadzajice referencie a nahlad uz do existujiuceho nejakého fyzikalneho kédu.

® D. Vandevoorde. C++ Templates: The Complete Guide
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C4++ - gpecializované knizky

Zbierky tipov a trikov:
e S. Meyers. Effective C++ 55 Specific Ways to Improve Your Programs and Designs

e S. Meyers. Effective Modern C++ 42 Specific Ways to Improve Your Use of C++11
and C++14

S. Meyers. Effective STL 50 Specific Ways to Improve Your Use of the Standard
Template Library

H. Sutter. Exceptional C++
H. Sutter. Exceptional C++ Style
H. Sutter. More Exceptional C++
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Optimalizacia

Kéd mézeme optimalizovat na réznych Grovniach. Najvyssou Groviou je vymyslenie
nového algoritmu alebo pouzitie datovej struktary, ktora nam zlepsi napr. asymptoticki
gasovli zlozitost z kubickej na kvadraticka (O(N3) — O(N?)).

Iny druh optimalizacie je napriklad optimalizacia pomeru poc¢tu pristupu do pamati k
poctu vypoctovych krokov algoritmu vnitri €asti algoritmu, ktory sa ¢asto opakuje. V
zavislosti od tohto pomeru ku architektiire pocitaca moze byt kéd limitovany rychlostou
procesora alebo rychlostou pristupu do pamate.

Iny druh optimalizacie vyuziva tzv. vektoriziciu t.j. instrukéni sadu procesora znamu pod
skratkami ako AVX, AVX-512, ... (SIMD (single instruction - multiple data) paradigma).

e K. Guntheroth. Optimized C++: Proven Techniques for Heightened Performance
e D. Kusswurm. Modern Parallel Programming with C++ and Assembly Language x86
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Python

® |nterpretovany jazyk, vhodny na analyzu dat, kreslenie grafov, automatizovanie exp.
aparatdary, ...

® Referencia - python.org

® Bohat4 standardna kniznica

® Bohaty ekosystém kniznic a ich spravy - Poetry, Numpy, Scipy, Matplotlib, Numba, ...

e dalsie tzv. domain specific languages postavené na Python-e.
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python.org

Moze sa tiez hodit

Pochopit nieco o tom ako funguji poéitace a operacny systém:
e A.S. Tanenbaum a H. Bos. Modern Operating Systems
® R. a A. Arpaci-Dusseau. Operating Systems. Three Easy Pieces
e A. Silberschatz et al. Operating System Concepts
Pochopit ako funguji pocitacové siete:
e A.S. Tanenbaum. Computer Networks
nie¢o malo o kryptografii3:
e Katz a Lindell. Introduction to Modern Cryptography.
e J. P. Aumasson. Serious Cryptography: A Practical Introduction to Modern
Encryption.
nieco malo o kompresii:
e D. Salomon. Data Compression

3Vid archiv IYPT aloh. Uz sa vyskytli alohy, kde sa vyslovene ziadalo pouzit koncepty z kryptografie.
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Prehlad standardnych problémov
a datovych struktiar



Prehlad standardnych problémov a datovych struktar

Castokrat mbzeme ako stcast vacsieho problému riesit nejaki zo standardnych aloh, alebo
naopak pre nase tcely sa méze hodit nejaka zo standardnych datovych struktar.

e Algorithms for Competitive Programming - cp-algorithms.com - stranka
primarne uréena pre zaujemcov o sataze typu Olympiada v informatike, ale obsahuje
velmi obsirny prehlad réznych datovych struktar a algoritmov.

Dalsie uzitocné lokalne zdroje:

® Modra a zelena zbierka Gloh KSP - zbierka aloh, ktora obsahuje tlohy zatriedené
do réznych kategérii podla druhu algoritmu vyuzivanom pri jej rieseni.

e Kucharka KSP - prehlad algoritmov a datovych struktar.

¢ Pruvodce labyrintem algoritmu - prehlad algoritmov a datovych struktar.
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Tipy pre numerické programovanie
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Tipy pre numerické programovanie

High-perfomance vedecké kédy, pouzivaja naraz niekol'ko levelov optimalizacie. Od volby
vhodnych algoritmov po ich vhodnii implementaciu, kde napriklad nepocitame nieco
viackrat ako naozaj musime. Dobrym zdrojom réznych tipov a trikov, ktoré sa pouzivaju si
vacsinou tréningové materialy réznych vypoctovych centier.

Pisanie vlastnej simulacie k TMF alohe, tak méze byt aj vhodnym pieskoviskom pre
pestovanie tejto zrucnosti.

Uzitocné zdroje:
- fz-juelich.de/en/jsc/education/training-courses/training-materials
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Numerické a iné kniznice
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Numerické a iné kniznice

Oplati sa nevymyslat znovu koleso. Pri TMF to plati viacnasobne! Plati to aj pri
programovani, Castokrat existuje uz solidna alebo ¢asto pouzivana kniznica. Uzitoéné
kniznice (aj pre C++):
® BLAS - kniznica pre skalarne, vektorové a maticové operacia (backend mnohych
numerickych kniznic).

LAPACK - kniznica pre algoritmy z linearnej algebry.*

ScaLAPACK - LAPACK pre sparse problémy t.j. problémy obsahujiice riedke matice.

OpenCV - kniznica pre pocitacové spracovanie obrazu.

Qt - kniznica pre tvorbu grafickych rozhrani.

4Cast matematiky, ktora sa uéi az na vysokej skole.
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Paralelné programovanie
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Paralelné programovanie

Je svet sam o sebe. Ked' vektorizacia nestacila a zmensovanie litografického procesu uz
neviedlo k zvySovaniu frekvencie €ipov, tak vykon superpoditacov zacal rast zvicsovanim
poctu jadier (cores) a zapajanim do vypoctu celych skupin procesorov (nodes).

Standardne sa roézne levely paralelizacie riesia cez rozne frameworky, napr. paralelizacia
medzi viacero jadier na tom istom pocitaci (node) pomocou OpenMP alebo C++
threads (vlakien), kdezto komunikacia pocitacov tvoriacich cluster prebieha pocas vypoctu
cez framework MPI.

Uzito¢né zdroje:

An Introduction to Parallel Programming

Eijkhout - Introduction to HPSC

Eijkhout - Parallel Programming Using MPI and OpenMP

Parallel and High Performance Computing

Quinn Parallel Programming in C with MPI and OpenMP

Structured Parallel Programming Patterns for Efficient Computation 21/32



C++ threads

Ponakaji low level pristup ako pisat aplikacie beziace na jednom pocitaci ale vyuzivajacich
viac vlakien operacného systému, a teda aj potencialne jadier procesora.

Uzitocné zdroje:
® Breshears C - The Art of Concurrency A Thread Monkey's Guide to Writing Parallel
Applications
e C++ Concurrency in Action
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OpenMP

Pristupnejsi higher level framework dekorujaci kéd cez (# pragma) syntax vyuzivajici vo
svojom vnutri C++ threads, tiez zacieleny pre vyuzitie viacerych jadier procesora.

Uzito¢né zdroje:

® OpenMP 5 Reference
OpenMP Cheat sheet
Parallel Programming in OpenMP
Using OpenMP - The Next Step
Using OpenMP
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MPI

MPI (message passing interface) je framework umoznujuci pisat aplikacie vyuzivajacich
viacero jadier resp. umoziuje pisat aplikacie beziace aj na clustri (siet pocitacov, kde
aplikacia bezi distribuovana na viacerych pocitacoch siasne). Je to pomerne stary (1993),
ale stale sa vyvijajaci sa standard. Aplikacie napisané cez MPI sa nespistaja ako iné
aplikacie, ale musia sa spustit cez Specialny runner zabezpecujuci spustanie aplikacie na
viacerych pocitacoch.

Uzitocné zdroje:
e MPI The Complete Reference

Parallel programming with MPI

Parallel Scientific Computing in C and MPI

Using Advanced MPI Modern Features of the MPI
Using MPI Portable Parallel Programming with the MPI
Using MPI 2 Advanced Features
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Programovanie pre GPU

V roku 2001 vznikli 3pecialne (programovatelné) akceleratory pre ulahéenie
matematickych vypoctov vyskytujicich sa v pocitaovej grafike. Neskor si vedci uvedomili,
Ze tieto akceleratory (grafické karty) mozno vyuzit aj na iné druhy vypoctov, napr.
vedeckeé, kde sa Casto opakuje ta ista instrukcia, ale aplikovana na rozne data - priklad
numerické riesenie parcialnych diferencialnych rovnic. Ide o tzv. SIMT (single instruction -
multiple threads) paradigmu, threads sa organizované do skupin tzv. warpov, ktoré
vykonavaji ta istu sadu instrukcii.

Pre programovanie sa vyuzivaji hlavne tieto frameworky:
e CUDA
e OpenACC
e OpenCL, ale aj iné.
Velmi ziva je aj
e GPU MODE komunita na Discorde.
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CUDA

Najrozsirenejsi framework spustitelny na grafickych kartach od firmy NVIDIA, vratane
velkého mnozstva podpornych kniznic a nastrojov ako napr. cuBLAS, a pod.

Uzito¢né zdroje:
® Programming Massively Parallel Processors A Hands-on Approach
e CUDA Reference
® kurzy z FSZ Juelich
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OpenACC

Podobny higher level framework dekorujaci kéd cez (# pragma acc) syntax ako OpenMP.
Primarne cielené pre rézne akceleratory ako grafické karty. Spustitelny aj na grafickych
kartach od inych firiem ako NVIDIA.

Uzitocné zdroje:
OpenACC 3 Reference
OpenACC for Programmers Concepts and Strategies

OpenACC Programming Guide

Parallel Programming with OpenACC
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OpenCL

Famework spustitelny na grafickych kartach od réznych vyrobcov.

Uzito¢né zdroje:

® Heterogeneous Computing with OpenCL
OpenCL in Action
OpenCL Programming Guide

OpenCL Programming by Exampe

Using OpenCL Programming Massively Parallel
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Kde sa inspirovat?
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Kde sa inspirovat ako pisat a organizovat vedecky kéd

najlepsie v nejakom uz existujicom via¢som open-source projekte, napr.:

® OpenCV - kniznica na pocitaové spracovanie obrazu.

Python - Verzia Pythonu implementovana v C++.

LAMMPS - Open-source kéd pre molekulovi dynamiku.

PLUMED - Plugin pre softvér vyssie implementovany ako kniznica.

QE - Vedecky softvér napisany vo Fortrane.

Oplati sa prestudovat jednoducho ¢itanim a prechadzanim cez kéd®, ako je cudzi kéd
organizovany, ako sa vyuziva existencia statickych a dynamickych kniznic pre rozsirovanie
modularity kédu a pod.

Pozor! To, Ze je nieco open-source este neznamena, ze to nemdze obsahovat chyby. Alebo,
Ze nevymyslite nieCo lepsie.

5Vyzaduje si to véak dostatoény asovy vklad Eitatel'a
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Dakujem za pozornost!
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